


























In this study, a molecular dynamics (MD) simulation was performed to investigate 
a structural change of small cavities in polymer crystals caused by an external 
stimulus, such as uniaxial loading, compression, torsional stress. A desirable control of 
cavity structures by artificial stimulus may lead to a development of a controllable 
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ロベンゼン(o-DCB, 右)を包接した s-PMS 結晶のスナッ
プショット。包接された低分子を球で表している。 
図２．クラスター解析によって得られた，THF (上)およ








表１．THF を包接した s-PMS 結晶中における気体
の拡散係数 Dc，溶解度 S，および，透過係数 Pc 
気体 Dc(cm2/s) S Pc(cm2/s) 
O2 5.55×10
-5 7.2 4.00×10-4 
N2 3.94×10
-5 5.9 2.32×10-4 
CO2 2.17×10
-5 120.4 2.61×10-3 
CH4 5.22×10
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